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のモデルを用いて、温度 298 K、圧力 1 atm、アルコール度数約 10 %の水－エタノール溶液中
におけるプリン分子の吸着に関する NVT アンサンブル MD シミュレーションを実施した。計算
には BIOVIA 社の Materials Studio 8.0 を用い、分子力場には Dreiding, TIP3P を用いた。時
間の刻み幅は 1 step を 1 fs とした。プリンがセルの一番端の yz 平面の中心（x, y, z）=（0, 0, 0）
から、細孔壁の中央部（16, 0, 4.5）(単位：Å)まで移動する場合のΔF を得るため、プリンの進
入経路上の各点において、400 ps の熱平衡計算後、250 ps の計算結果からプリンに働く平均
力を求め、それを経路に沿って積分することでΔF を算出した。 
上述の方法により、経路①：（0, 0, 0）→（10, 0, 0）→（10, 0, 4.5）→（16, 0, 4.5）、および経路
②：（0, 0, 0）→（16, 0, 0）→（16, 0, 4.5）、の２つの進入経路に対するΔF を求めた。その結果、
細孔の中央部にプリンが吸着し得ること、その際のΔFが約 -65 kJ mol-1であることがわかった。
次に、水中において経路②に沿ってプリンが細孔に進入する場合のΔF と比較した。その結
果、スリット細孔内において、水－エタノール溶液中の方が水中よりもΔF の低下の度合が大
きいことがわかった。その原因を検討するため、プリンと水の平均水素結合数を求めたところ、
水中の方がスリット細孔内における平均水素結合数が多いことがわかった。これは、水－エタ
ノール溶液中では、プリンが水から受ける平均力が吸着に及ぼす影響が弱まり、細孔壁から
受ける引力の影響が相対的に大きくなったことを示唆する結果である。 
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